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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

En el presente TFG se abordaran por un lado las metodologias actuales mas relevantes de métodos de
célculo y su clasificacién (métodos ab initio, semiempiricos, DFT y mecanica molecular) asi como los
aspectos practicos de la Quimica Computacional del manejo de los programas informaticos de
modelizacién molecular.

Objetivos.

El alumno aprendera a manejar los diferentes médulos en los que consta todo programa genérico de
modelizacion molecular, utilizando dichas herramientas a la resolucién de ejemplos practicos sencillos
dentro del drea de la Quimica Orgénica.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

1) Revision de los aspectos tedricos mas generales sobre quimica computacional y metodologias de
célculo.

2) Revision bibliogréafica y seleccién de los sistemas modelo a estudiar.

3) Andlisis de los antecedentes de estudios mecano-cuanticos de sistemas similares, asi como de
potenciales aplicaciones.

4) Aprendizaje y uso de herramientas de Modelizacién Molecular, comandos basicos de Unix/Linux y uso
del cluster de supercomputacién y entorno de red Alhambra para ejecucién de calculos moleculares.

5) Disefno molecular y analisis conformacional de los sistemas modelo a estudiar.

6) Optimizacion geométrica y validacion de los puntos estacionarios obtenidos mediante andlisis vibracional
a nivel de teoria semiempirico y Hartree-Fock (HF).

7) Refinamiento final y estudio energético empleando métodos basados en la Teoria del Funcional de la
Densidad (DFT).

8) Estudio de las propiedades electronicas y energéticas de los sistemas modelo.

9) Composicién de tablas y figuras de forma resumida con informaciéon procedente de los calculos
moleculares. Comparacion e interpretacion de los resultados.

10) Elaboracion de las conclusiones segun los resultados obtenidos, metodologia usada y objetivos del
trabajo marcados.

11) Redaccion del TFG y maquetacion de los resultados usando herramientas de edicion de textos
cientificos, LATEX (opcional).
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